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も最も優れているといえる｡ さらに強調 したいことは Mtlti-Self-Overlapは基底状態探索
専門のアルゴリズム (単なる最適化法)ではなく熱力学量もきちんと計算できるアルゴリ
ズムであるということである｡
9 なぜうまくいったか?
ここでどうしてこんなにうまくいったか8を少し考えたい｡まずその手始めとして､なぜ
Multicanonica,1が ポッツモデル等で大変うまくいき､格子タンパク質では機能しなかった
か?というところから始めることにする｡ もともとBergらはMulticanonicalを1次転移を
起こす多状態ポッツモデルに適用した｡この系は自由エネルギー障壁に起因するヒステリ
シスを持つために"エネルギーヒストグラムを平らにする"Multicanonicalはダイレクトに
この問題を解決した｡一方､スピングラスや､格子タンパク質模型に対してMulticanonical
8じつは著者自身もあまりにうまくいったので驚いている
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を適用する際の理点は "エネルギーのローカルミニマムにとどまらない"という点であろ
う｡ しかしこれだけでは (ポッツモデルの場合と異なり)ダイレクトに困難を除去してい
るとはいえないのではなかろうか?9このことから､難しい系をシミュレートする際の"コ
ツ"は ｢ある情報が欲しかったら､それをサンプルできるような"パス"を積極的に作るこ
と｣であろうと思われる｡
●実際 Mtlti-Self-Overlapでは排除体積条件を緩めることによって基底状態などの重要な
情報をもった構造へのパスを作っている｡ これを図4に示す｡これは基底状態のエネルギー
E--42を持つ配列に関して実際にシミュレーション中で実現された(E,I.′)平面上での
遷移を線で結んだものである｡ この図から､基底状態などの興味ある状態､すなわちSelf-
AvoidingWalkが実現し､かつ低いエネルギー状態というのは､Self-Overlapがある構造と
つながっていることがわかる｡ 例えば(-42,0)と(-41,0)の間の遷移が見られない様に､
Self-AvoidingWalk間の遷移は見られないことに注目されたい 10｡
一見するとMulti-Self-OverlapEnsembleは鎖の多重占有があるという非物理的状態が
多数出現するために不自然なことしているかのように見えるが､実は ｢排除体積条件を緩
めることによって低エネルギー状態へのパスを作った｣という意味で格子タンパク質模型
に対するアプローチとしては従来の拡張アンサンブル法よりもはるかに自然な発想なので
ある｡
以上の結果を考慮すると､これからの拡張アンサンブル法は困難の原因となっているも
のを除去する方向11-拡張するのがより発展性があるのではないかと思われる｡ もちろん､
どんな場合でも拡張する方向が容易にわかるわけではなく､それを選ぶところで物理的セ
ンスが問われるかもしれない｡
10 おわりに
以上､高分子鎖の排除体積条件を緩める方向に拡張 したモンテカルロ法-Multi-Self-
0､･erlapEnsemble-の格子タンパク質模型-の適用例を紹介 してきた｡ くりかえLにな
るが､これからの拡張アンサンブル法は困難の原因を見極めてそれを除去する方向に拡張
することが重要であろうということを強調したい｡最後に本研究の共同研究者である菊池
誠氏､伊庭華人氏に感謝したい｡
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